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 要  旨 
 
 異種金属がナノレベルで配列するヘテロ金属ナノ構造は、その界面状態とナノ
サイズ効果により、バルク状態や単原子種のナノ構造と比較して、新規な特性を
有することが示されてきている。ヘテロ金属ナノ構造の形成過程における構造変
化と温度や圧力との関係を調べることは工学への応用上重要である。本研究では
分子動力学法により異種金属ナノ構造の形成過程を追った。原子間の相互作用に
合金用のポテンシャルg-EAMを用いた。 
 対象としたヘテロ金属ナノ構造は2つあり、その1つ目はGMR(giant magneto- 
resistance)素子である。これは非磁性金属層を磁性金属層でサンドイッチした 
異種金属多層膜構造になっている。GMR素子はコンピュータのハードディスクの読
み取りヘッドとして応用されており、高い磁気感度を持つことから、磁気記録の
高密度化に貢献している。GMRとは磁性層ごとの磁化方向が平行か反平行かによっ
て素子の電気抵抗が大きく変化する現象である。ここで電気抵抗の変化率をMR比
と呼び、これはGMR素子の性能を決めるパラメータである。このMR比を上げるため
には、磁性層と非磁性層の形成過程における界面粗さとヘテロ原子の交換(インタ
ーミキシング)を低減することが重要である。本研究ではCo/Cu/Co系の金属多層膜
作製シミュレーションを行った。多層膜の形成によく使用されるスパッタリング
法を念頭に置いて基板をモデル化し、蒸着原子の入射エネルギーを変化させ、
Co/Cu界面粗さとインターミキシングを入射エネルギーごとに評価した。結果とし
て界面粗さを極小とする入射エネルギーが存在することを明らかにした。またCu
薄膜上にCo原子を蒸着させる際に入射エネルギーを小さくすることによって、イ
ンターミキシングを大幅に低減させることができた。 
 ふたつ目は異種金属クラスター(bimetallic cluster)である。これは2つの異な
る金属から構成される数百から数千個の少数原子集団であり、表面と界面の存在
が優れた触媒活性を生み出すことが期待されている。クラスターの形成過程は気
相金属からのクラスター核形成と小クラスターの合体にわけられる。本研究では、
AuクラスターとCuクラスターの合体過程を追う。CuAu合金はバルクでは高温構造
材料としての性質を有しており、多くの研究がなされている。合体前のクラスタ
ーの温度、構造および構成原子数が合体後のAu/Cu異種金属クラスターの構造に与
える影響を調べた。結果としてAuの方が表面エネルギーが少ないため、Cuの周り
をAuが被覆するように合体が進むことがわかった。またAuの原子数とCuの原子数
が同数の場合には合金化が進行する。一方、Au原子数が少ない場合にはCuコア/Au
シェルのコアシェルクラスターが得られることが示された。 
 
